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第 1 章序論 
1-1 背景 
リチウムイオン二次電池は平均放電電圧が 3.6V と高く、質量当たりのエネル












































 本研究ではリチウムイオン二次電池の正極材料である LixCoO2(x=0, 0.5, 































𝑒𝑥𝑝(𝑖𝒑 ∙ 𝒓)𝑑𝒓      (2-3) 
 
 ここで、Ψ(r)は実空間の波動関数、p=(𝑃𝑋 , 𝑃𝑌 , 𝑃𝑍)は散乱前の電子の運動量、n
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2 − 2𝐸1𝐸2 cos𝜑       (2-6) 
 
非相対論的運動量𝑝𝑧と相対論的運動量𝑃𝑧は Fig.2-1 のように表される。このと





















































∙ ?̃?(|𝑝𝑧|)      (2-7) 
 
𝐸𝑒(𝑝𝑧) = 𝑚𝑐


























𝑅1 = 𝐸1 (𝐸𝑒(𝑝𝑧) +
(𝐸1𝐸2 cos𝜑)𝑝𝑧
|𝑞|
𝛼𝑚𝑐2)       (2-10) 
 






































) |𝑒1 ∙ 𝑒2|






を示す。このとき、入射 X 線エネルギーは 115.6[keV]、散乱角は 90[°]、散乱
X 線エネルギーは 50~149[keV]であり、運動量は Li の電子運動量にかかわる、 













μ = nσ                   (2-14) 
 
式(2-14)中の σ は𝜎𝑡𝑜𝑡であり、式(2-15)で表される。 
 




































lnσ = ∑ 𝐴𝑖(ln 𝐸)
𝑖3
𝑖=0                    (2-16) 
 
式(2-2-16)中の𝐴0, 𝐴1, 𝐴2, 𝐴3は、光電効果、弾性散乱断面積、非弾性散乱断面積
より与えられるエネルギーであり、E は散乱 X 線エネルギーである。また、式
















50~149[keV]であり、運動量は Li の電子運動量にかかわる、-10~+10 の範囲の
みに注目し、運動量 0 のとき散乱断面積が 1 となるよう係数をかけた。 
また、アボガドロ数を6.02 × 1023とし、それぞれの原子量、LiMn2O4の密度を
2.2𝑐𝑚3/𝑔として各原子に密度を割り当てた値 ρ、𝐴0, 𝐴1, 𝐴2, 𝐴3は Table.2-1 に示
す。 









Fig.2-3   LiMn2O4の吸収断面積 
 
 
Table.2-1 Li,Mn,O の原子量、密度、𝐴0, 𝐴1, 𝐴2, 𝐴3 
  原子量 密度 Ai 光電効果 弾性散乱 非弾性散乱 
Li 6.94 0.0837 
A1 7.7537 1.34366 -1.09E+00 
A2 -2.81801 1.82E-01 1.03E+00 
A3 -2.42E-01 -4.24E-01 -1.90E-01 
A4 2.63E-02 2.66E-02 7.80E-03 
Mn 54.9 1.32 
A1 1.49E+01 5.84604 -2.47E-01 
A2 -1.79872 2.14E-01 1.50E+00 
A3 -2.84E-01 -3.60E-01 -2.39E-01 
A4 2.22E-02 1.91E-02 8.93E-03 
O 16 0.772 
A1 1.17E+01 3.77239 -1.74E+00 
A2 -2.57229 -1.49E-01 2.18E+00 
A3 -2.06E-01 -3.07E-01 -4.49E-01 

















I0/I(T=0.1) I0/I(T=0.5) I0/I(T=1) I0/I(T=2)
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第 3 章 コンプトン散乱実験 
3-1 コンプトン散乱実験について 
 コンプトン散乱実験では、散乱 X 線のエネルギー分布を測定することにより、
電子運動量密度分布の情報を取得する。エネルギースペクトルの測定法には、
半導体検出器を使用するエネルギー分散型と分光結晶による波長分散型がある。




 通常、物質の逆格子定数は 1a.u. 程度であるため、特に高い統計精度が必要
な実験以外は結晶分光法が用いられる。ここで、atomic unit （原子単位）は、
e(電子の電荷) = m(電子の静止質量) =ℏ(プランク定数) = 1、c(光速)=1/α (α：
微細構造定数)とした原子単位系であり、長さの 1a.u. はボーア半径：0.529Å、
運動量の 1a.u. は 1.99×10-24kgm/s である。 
 入射 X 線は、数十 keV 以上の高エネルギーX 線を使用する。インパルス近似
が成り立つエネルギーを用いることが実験の必要条件であり、また十分なコン
プトン散乱強度を得るため、試料に含まれる元素の K 吸収端より十分高いエネ
ルギーの入射 X 線が必要である。Be などの軽元素では、20keV 程度の入射 X
線でも上記の近似が成り立つので、アンジュレーター光を使用した結晶分光測















3-2 Spring-8 BL08W 
 
コンプトン散乱実験は、兵庫県の播磨科学公園都市内にある大型放射光施設
SPring-8 BL08W のステーション A にて行った。 




 ビームラインは 2 つの実験ステーションに分かれる。ステーション A は、楕
円偏光した X 線を使用し、高い統計精度を必要とする磁気コンプトン散乱実験
用として設計されている。115keV の X 線の使用は、5f 軌道物質までの実験を
可能とする。また、300keV となると、すべての物質の測定を可能にする。最大
磁場 3T、最小変極時間 5 秒である超電導磁石が磁気コンプトン散乱実験用に準




 BL08W は高エネルギー高フラックス X 線を得るため、wiggler を光源とし、
Johann 型の Si(400)モノクロメーターを使用している。試料位置でのビームサ
イズは約 3.0mm(h)×0.3mm(w)であり、光子フラックスは 115.6keV において 












色化、集光して実験室に導く。高さ 2mm×幅 1.8mm のスリットを通してバッ
クグラウンドを軽減させた後、115keV の入射 X 線を試料にあてる。入射 X 線
に対して 165°方向へ後方散乱した X 線はゲルマニウムの分光器によって











試料となる多結晶の LixCoO2(x=0, 0.5, 0.625, 0.75, 1)は共同研究者である立
命館大学の折笠准教授の指導のもと、京都大学で作成された。試料は、化学的
にリチウムを抽出することにより調整されたもので、市販の LiCoO2をアルゴン




















ができる。これは散乱 X 線強度を X 軸 1~672ch で表されたもので、(3-1)式に
より ch を散乱 X 線エネルギーに変換する。得られたエネルギープロファイル
を Fig.3-3~Fig.3-7 に示す。 
 
E = a × ch2 + b × ch + c    (3-1) 
E：散乱 X 線エネルギー[keV] 
ch：X 軸チャンネル(1~672) 
a：エネルギー校正係数 a (0.00001528886) 
b：エネルギー校正係数 b (0.02397664) 




















































































































































                   (3-2) 
 
ここで、E1は入射 X 線のエネルギー、E2は散乱 X 線のエネルギー、θ は X 線








































































































 比較しやすくするためコンプトンプロファイルの面積が 1 になるよう規格化
































































































































Fig.3-18 Li0.5-0 の差分プロファイル       Fig.3-19 Li0.625-0 の差分プロファイル 
 
Fig.3-20 Li0.625-0.5 の差分プロファイル       Fig.3-21 Li0.75-0 の差分プロファイル 
 
Fig.3-22 Li0.75-0.5 の差分プロファイル   Fig.3-23 Li0.75-0625 の差分プロファイル 

































































































Fig.3-24 Li1.0-0 の差分プロファイル       Fig.3-25 Li1.0-0.5 の差分プロファイル 
 





























































































𝑑𝒓 + 𝑉𝑥𝑐(𝒓))𝜓𝑖(𝒓) = 𝜀𝑖𝜓𝑖(𝒓)   (4-1) 
かっこ内の第 1、2 項はそれぞれの電子の運動エネルギー、第 3 項はクーロン反
発演算子、𝑉𝑥𝑐は交換・相関演算子、𝜓𝑖は Kohn-Sham 軌道、𝜀𝑖は対応する軌道
エネルギーを表す。 
 電子密度𝜌(𝒓)は Kohn-Sham 軌道により次のように表すことができる。 
𝜌(𝒓) = ∑ 𝜓𝑖(𝒓)
∗𝜓𝑖(𝒓)
𝑁




















した（Hartree 積）。しかし Hartree 積は電子の基本的性質である「Pauli の原
理」を満たしていなかった。この欠陥は、全電子波動関数として Hartree 積を
反対称化した Slater 行列式を採用することにより取り除かれた。 




 電子には、自らが Coulomb 場の源になると同時に、その場の影響を受けてエ
ネルギー的に安定な状態に落ち着くという二重の役割がある。言い換えると、









































 電子密度を用いた物理量の計算が原理的に可能であることは 1964 年にヴァ
ルター・コーンとピエール・ホーヘンベルクによって示された。 
 ある外部ポテンシャルのもとにある N 個の電子系について考える。いま、こ
の基底状態の電子密度 ρ だけがわかっているとする。ホーヘンベルク・コーン









電子 N 個の系の波動関数は各電子について 3 個、合計 3N 個の座標変数に依存
する関数となる。一方、電子密度は電子が何個になろうとも 3 個の座標変数に
依存するだけであり、取り扱いやすさに雲泥の差がある。 




定義域の ρ に対して 













































     (4-6) 
を得る。したがって、実際の計算に用いるためには𝐸𝑥𝑐の具体的な式が必要とな
る。局所密度近似(Local Density Approximation, LDA)は各点の𝐸𝑥𝑐の密度を一
様電子気体のもので置き換えることで、具体的な表式を得る。すなわち、ϵ(𝑛)を
別の方法で求めた一様電子気体の交換相関エネルギーとしたとき、 








 原子中の電子の軌道が、例えば H について(1s)1、Li については(1s)2(2s)1、Ti










は、原子軌道(AO : Atomic Orbital)の一次結合で分子軌道を表すので

























 LiCoO2 Li0.75CoO2 Li0.25CoO2 
結晶系 三方晶系 三方晶系 三方晶系 







座標    
Li① (0,0,0.5) (0,0,0.5)[vacancy] (0,0,0.5) 
Li②  (0.5,0,0.5) (0.5,0,0.5)[vacancy] 
Co① (0,0,0) (0,0,0) (0,0,0) 
Co②  (0.5,0,0) (0.5,0,0) 
O① (0,0,0.26) (0,0,0.26) (0,0,0.26) 
O②  (0.5,1,0.26) (0.5,1,0.26) 
 
 Li0.5CoO2 CoO2 
結晶系 単斜晶系 三方晶系 
空間群 P21/m (No.11) R3̅m(No.166) 




座標   
Li① (0.5,0.25,0.25)  
Li②   
Co① (0.25,0.75,0) (0,0,0.5) 
Co② (0.75,0.75,0.5)  
O① (0.3807,0.25,0.8967) (0,0,0.23951) 
O② (0.8796,0.75,0.8968)  
O③ (0.6169,0.25,0.6029)  
O④ (0.1178,0.75,0.6028)  
 
CoO2、Li0.25CoO2、Li0.5CoO2、Li0.75CoO2、LiCoO2について空間群、格子定







LiCoO2については Table 4-2、単斜晶系（空間群 P21/m）の Li0.5CoO2について
は Table 4-3 にまとめた。 
 
Table4-2 三方晶系の面方位（六方晶軸を選択） 
hk・l(12) hh・l(12) h0・l(6) hk・0(12) hh・0(6) h0・0(6) 00・l(2) 
122̅3 112̅4 101̅5 213̅0 112̅0 101̅0 000̅1 
 112̅2 101̅4 123̅0    
  101̅3     
  101̅2     
  101̅1     
  202̅1     
 
Table4-3 単斜晶系の面方位 
hkl(4) hk0(4) 0kl(4) h0l(2) h00(2) 0k0(2) 00l(2) 
123 120 012 102 100 010 001 


























Fig.4-1 多結晶状態の CoO2の電子運動量分布 
 





















Fig.4-3 多結晶状態の Li0.5CoO2の電子運動量分布 




































Fig.4-5 多結晶状態の LiCoO2の電子運動量分布 
  
































ァイルとの差分をとったものを Fig.4-6 ~Fig.4-15 に示す。 
 
 
Fig.4-6 Li0.25-0 の差分プロファイル       Fig.4-7 Li0.5-0 の差分プロファイル 
 
 
Fig.4-8 Li0.5-0.25 の差分プロファイル       Fig.4-9 Li0.75-0 の差分プロファイル 
 
 
Fig.4-10 Li0.75-0.25 の差分プロファイル    Fig.4-11 Li0.75-0.5 の差分プロファイル 



























































































Fig.4-12 Li1-0 の差分プロファイル       Fig.4-13 Li1-0.25 の差分プロファイル 
 
 
Fig.4-14 Li1-0.5 の差分プロファイル       Fig.4-15 Li1-0.75 の差分プロファイル 
  
 Crysttal14 による計算で得たプロファイルの差分では、運動量 1a.u.以下での
電子の増大と非局在化傾向が特徴として表れるものと、そうでないものがあっ
た。ここで Li 組成の合うものは実験値との比較を行う。 
  




























































































Fig.4-16 Li0.5-0 の差分プロファイル   Fig.4-17 Li0.75-0 の差分プロファイル 
































Fig.4-18 Li0.75-0.5 の差分プロファイル   Fig.4-19 Li1.0-0 の差分プロファイル 









































4-2-5 Mulliken の電子密度解析 
 
 Crystal14 では Mulliken の電子密度解析から CoO2、Li0.25CoO2、Li0.5CoO2、
Li0.75CoO2、LiCoO2のそれぞれの Li、Co、O サイトの軌道ごとの電子量を計算
することが可能である。Mulliken 密度解析は 1955 年に Robert Sanderson 
Mulliken が提唱した密度解析方法であり，分子軌道を表現している原子軌道の
重なりと分子軌道係数に基づいて直接的に電荷が計算される。 
計算結果を Table4-4～Table4-8 に示す。 
 
Table4-4 CoO2の電子密度解析 
 1s 2sp 3sp 4sp 3d 4d 5d Total 
Co 2 8.076 2.229 4.297 1.519 6.135 1.247 25.502 




 1s 2sp 3sp 4sp 3d 4d 5d Total 
Li 1.607 0.433      2.04 
Co 2 8.076 2.228 4.294 1.516 6.146 1.247 25.506 




 1s 2sp 3sp 4sp 3d 4d 5d Total 
Li 1.607 0.43      2.037 
Co 2 8.076 2.23 4.292 1.515 6.149 1.245 25.506 




 1s 2sp 3sp 4sp 3d 4d 5d Total 
Li 1.608 0.43      2.038 
Co 2 8.076 2.221 4.283 1.515 6.192 1.248 25.535 






 1s 2sp 3sp 4sp 3d 4d 5d Total 
Li 1.608 0.43      2.037 
Co 2 8.076 2.223 4.286 1.504 6.177 1.183 25.448 
O 1.999 2.708 2.569 1.981    9.257 
 
 表より Li 組成 0 のときの電子数を基準に Li 増加による各軌道とその合計の
電子数推移について Fig.4-16、Fig.4-17 にまとめた。 
 





















Fig.4-16 Co サイトの電子数推移 
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の軌道 1s に 2 個、2sp に 8.076 個、3sp に 2.223 個と表示され、この 3p 軌道ま






 そのため、正しい各軌道に収容されるべき電子数を考えると、Li では、1s 軌
道に 1.608 個、2sp 軌道に 0.43 個とされているが、1s 軌道には２個の電子が収
容可能である。このとき、1s 軌道と 2sp 軌道の電子の合計が 2.038 個であるた
め、本来 1s 軌道電子として計算されるものが実行プログラム上で、1s 軌道と
2sp 軌道に分けられたものと考えられる。したがって、1s 軌道と 2sp 軌道の電
子の合計 2.038 個を 1s 軌道電子と修正する必要がある。同様の検証を Co、O
について行うと、Co は 3d 遷移元素であるため、3p 軌道まででアルゴン核を作
り電子 18 個を収容するはずであるが、1s 軌道、2sp 軌道、3sp 軌道の合計は
12.299 である。ここで、Co の 1s 軌道、2sp 軌道、3sp 軌道、3d 軌道に収容で
きる電子数はそれぞれ 2,8,8,10 である。表示された電子数を見ると 1s 軌道、2sp
46 
 
軌道は問題がないが、3sp 軌道、4sp 軌道、3d 軌道の合計が 8.013 個であるた
め、3sp 軌道、4sp 軌道、3d 軌道の合計を 3sp 軌道の電子数であるとするべき
である。残る 4d 軌道の電子数と 5d 軌道の電子数の合計 7.36 個を 3d 軌道の電
子数とした。O については 1s 軌道電子に問題はなく、2sp 軌道では電子 8 個ま
で収容可能である。2sp 軌道、3sp 軌道、4sp 軌道電子の合計は 7.258 個である
ため、2sp 軌道、3sp 軌道、4sp 軌道電子の合計を 2sp 軌道の電子数とした。修




1s 2sp 3sp 3d Total 
CoO2 
Co 2 8.076 8.045 7.382 25.503 







1s 2sp 3sp 3d Total 
Li0.25CoO2 
Li 2.04 
   
2.04 
Co 2 8.076 8.038 7.393 25.507 







1s 2sp 3sp 3d Total 
Li0.5CoO2 
Li 2.037 
   
2.037 
Co 2 8.076 8.037 7.394 25.507 







1s 2sp 3sp 3d Total 
Li0.75CoO2 
Li 2.038 
   
2.038 
Co 2 8.076 8.019 7.44 25.535 










1s 2sp 3sp 3d Total 
LiCoO2 
Li 2.038 
   
2.038 
Co 2 8.076 8.013 7.36 25.449 




 表より Li 組成 0 のときの電子数を基準に Li 増加による各軌道とその合計の






Fig.4-18 Co サイトの電子数推移 




















Fig.4-19 O サイトの電子数推移 
 
 Co サイトと O サイトについて、Li 組成変化による合計の電子数の推移をま
とめた図を Fig.4-20 に示す。 
 
 
Fig.4-20 Co サイト、O サイト総電子数推移 

































 ここから、Li 挿入により、Co サイトの電子数は変わらず、O サイトの電子数
が増大するという結果がみられた。つまり、Li 挿入により Co の価数の変化は
なく、O2p 軌道の電子が増えることがわかる。これにより、1[a.u.]以下での電
子の増大は O サイトでの電子の増大に起因し、LixCoO2の酸化還元軌道は O2p
軌道であるといえる。 
次に、差分プロファイルの 2[a.u.]付近の負の値に関しては Co3d 電子の非局
在化に起因することが考えられるため、次節にて、KKR-CPA バンド計算と電子





第 5 章 KKR-CPA バンド計算と電子軌道解析による考察 
5-1 KKR-CPA バンド計算 
KKR 法による計算は Crystal14 での計算より精度が高いため、3d 電子によ
る非局在化効果がより良く確認できるはずである。バンド計算は共同研究者で
ある Northeastern University の Bernardo Barbiellini 氏と Aran Bansil 氏に
よる計算である。[15][16] 
KKR 法とは、J. Korringa, W. Kohn, N. Rostoker らにより考案された全電子
計算法のことである。電子の散乱理論を基礎においており、グリーン関数と CPA
近似との相性の良さから、この手法によりはじめて CPA 近似が第一原理計算に
導入され合金の計算などを可能にした。この KKR 法に CPA 近似を導入したも
のが KKR-CPA バンド計算と呼ばれるものである。 





𝛻2 + 𝜈(𝒓)]𝛹𝑖(𝒓) = 𝜀𝑖𝛹𝑖(𝒓)        (5-1) 
である。Rydberg 原子単位系で方程式を書き直すと 
[𝐻 − 𝜀𝑖]𝛹𝑖(𝒓) = 0 ただし、𝐻 = −
ℏ2
2𝑚𝑒
𝛻2 + 𝜈(𝒓)    (5-2) 
となる。収束計算における基本的な問題は『与えられた一体有効ポテンシャル
𝜈(𝒓)に対してこの固有値問題を解き、電子密度 
𝑛(𝒓) = ∑ |𝛹𝑖(𝒓)|
2













∫ 𝑑𝜔lm𝐺(𝐫, 𝐫, ω)c       (5-4) 







 KKR-CPA バンド計算の結果と実験結果を比較した図を Fig.5-1~Fig.5-4 に示
す。なお、計算値との比較結果は差分をとる対象をすべて含んでいれば検証は





Fig.5-1 Li0.5-0 の差分プロファイルの実験値と計算値 


















Fig.5-2 Li0.75-0.625 の差分プロファイルの実験値と計算値 
 
Fig.5-3 Li1.0-0.75 の差分プロファイルの実験値と計算値 






























































5-3 Co サイト、O サイト、格子間の電子数推移 
  バンド計算により求められたプロファイルから Co サイトの電子数、O サイ
トの電子数、マフィンティン球半径より外側(格子間)の電子数の推移を Li 組成 0
の時を基準に求めた図を Fig.5-5、Fig.5-6 に示す。 
 
Fig.5-5 Li 挿入に伴う Co サイト、O サイト、格子間の電子数推移 
 
 ここから、Li 挿入により、Co サイトの電子数はほぼ変わらず、O サイトの電
子数は微増、格子間の電子数は増大するという結果がみられた。これより、Li
挿入により Co の価数の変化はなく、格子間電子が増大し、その一部が O2p 軌
道に入る可能性がある。ここで、Crystal14 による電子密度解析の結果よりこの
格子間の電子というのはほとんど O2p 軌道の電子であるといえる。 
 
  























Fig.5-6 は F.Biggs による原子モデルの電子軌道モデル計算の O2p 軌道と
Mn3d 軌道のコンプトンプロファイル[12]であるが、2p 軌道ではプロファイルが
狭く、3d 軌道では広い。したがって O2p 軌道は低運動量で電子運動量密度に寄












ンプトンプロファイル(上)と、その差分より得た 3d 非局在化効果曲線(下) 
Fig.5-8(右) O2p 軌道とと Co3d 軌道のコンプトンプロファイル 
 
ここで、有効核電荷の大きさの違う LixMn4O4と Mn2O4の Mn3d のコンプトン
プロファイルを Fig.5-7 の上の図に示す。この二つの曲線の差分を Fig.5-8 の下
の図に示す。これにより、1.5a.u.~4a.u.の範囲で負の値をとり非局在化効果を
表す 3d 軌道の非局在化曲線を得る。この 3d の非局在化効果曲線と O2p 軌道の
























Atomic model compton profile
― O 2p orbital






































Fig.5-10 Li0.75-0.625 のフィッティング結果 
 


















―　Co 3d delocalized curve
―　O 2sp curve
―　Fitting curve


























るため、Li 挿入による電子数の変化は、3d 軌道と 2sp 軌道の電子数の変化によ
るものであり、その他の軌道の寄与は無視できると考えられる。 
ここで、電池動作条件とリチウム濃度について考える。Fig.5-13 は L. Dahéron
らによる LixCoO2の Li 濃度と電池動作状態のグラフ[18]であるが、L. Dahéron

























Fig.5-13 LixCoO2の Li 濃度による電池動作状態 
 
 ここで、O2p 軌道曲線の面積に対する Co3d 軌道曲線の面積比を Co3d 軌道
の非局在化電子の電子数として Li 原子当たりの差分プロファイルの負の部分に
相当する電子数を求めたものを Table5-1 に示した。 
 
Table5-1 差分プロファイルの Co3d 軌道非局在化電子の電子数 






Table5-1 より、非局在化した Co3d 軌道の電子数は、Li 濃度が 0.625 から 0.75
に増加した時が最も多く、次いで 0.625 から 1.0 に増加した時が多い。この結果
は、Li 濃度と電池の動作状態における最適な導電率を示す Li 濃度範囲と、動作
条件内の Li 濃度範囲におおむね一致している。また、Li0.5-0 のときの差分プ
ロファイルで負の値が現れなかったことも、電池動作条件の Li 濃度範囲外とい
うことで納得できる。まとめると、最適なバッテリーパフォーマンスに対応す





第 6 章 LixFePO4 
 今回の研究では LixCoO2をメインの研究材料としているため、LixFePO4の研
究にはあまり時間を割くことができなかった。そのため、内容はあまり充実し
ていないが第 6 章は LixFePO4について書く。 
 実験は LixCoO2同様 Spring-8 の実験室で行った。試料はペレット試料(x=0,1)
である。得られたエネルギープロファイルを Fig.6-1,6-2 に示す。また、ch から
散乱 X 線エネルギーへの変換には(6-1)式を用いた。 
 
E = a × ch + b        (6-1) 
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E1：入射 X 線のエネルギー115.56[keV] 
E2：散乱 X 線のエネルギー 






























































 0~1[a.u.]の範囲に着目すると、コンプトンプロファイルが Li の組成に依存し
ていることが見て取れる。これにより、Li 組成の違いによるコンプトンプロフ
ァイルの差の検出に成功した。 
 LixFePO4の電子軌道解析は主に Northeastern University の Hasnain Hafiz









 Fig.6-6 は LixFePO4の Li 組成が 0 の状態から 1 へと、Li が挿入されること





第 7 章 結論 
 






結論として、LixCoO2については、Li 挿入に伴う O サイトでの電子の増大よ
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